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INTRODUCTION

Des simulations numériques ont permis le calcuhdyrand nombre de propriétés
structurales, électroniqgues et magnétiques des riauaé solides en utilisant des
méthodes de premiers principes (ab-initio). Il estintenant possible d'expliquer et
prévoir les propriétés des matériaux dans des tiondi qui sont inaccessibles
expérimentalement. Le comportement de la structlge composés binaires sous
pression hydrostatique a été une part importants ¢k recherche en physique de la
matiére condensée au cours de la derniere décewnige. Christensen et al. [1] ont
fourni un exemple de composés semi-conducteung dbnt les propriétés structurales,
optiques et électroniques a haute pression onakgément étudiées.

Les nitrures de métaux de transition sont des maatéintéressants du point de vue de
leurs propriétés mécaniques, chimiques ou optiguespeuvent étre des candidats
potentiels pour de nombreuses applications [2].

Leurs points de fusion sont élevés et peuvent gmétendre a des applications en
ingénierie haute température. En outre, les niérde métaux de transition ont des
conductivités thermiques similaires a celles detameéet conduisent ainsi tres bien la
chaleur. De méme, leur conductivité électriquecestparable a celle des métaux [2].
Les nitrures présentent des propriétés mécaniques pgrmettent divers types
d’applications. lls possédant une trés grande teggis a I'abrasion, ils sont souvent
utilisés en traitement de surface comme couchgwatection d’outils et spécialement
d’outils tranchants, plus généralement, ils constit des revétements de protection [2].
Une des particularités des nitrures concerne lpropriétés optiques. Certains d’entre
eux, préparés sous forme de films, présentent aimeorbance élevée et une émittance
thermique basse (puissance émise par unité decsyrfia@ nitrure sous forme de film

peut servir de capteurs solaires sélectifs haufernpeance [2].

Les oxides de métaux de transition comptent paeshinhatériaux les plus étudiés des
solides. Les nitrures de métaux de transition,amtiplusieurs similarités chimiques et

physiques des oxydes, ont été étudiés beaucoupmoin



Le composé CoN est connu depuis prés de 50 ares une phase NaCl (B1), les

matériaux TN, T = Sc, Ti, V, Cr, partagent ausstecstructure. Plusieurs années plus
tard Suzuki, Kaneko et al. ont montré que leurneaix possédaient une structure B3,
puis Suzuki, Shinohara et al. ont démontré qutdéeat des métaux paramagnétiques
[3]. Il y a eu des informations contradictoires pallautres nitrures de métaux de
transition, le FeN par exemple a été rapporté peuld, Morita et al. d’avoir une

structure B3 micromagnetique [3]. Il a ensuiteréggporté par Suzuki, Yamaguchi et al.
que le composé FeN avait une structure B3 avemabs#ordre magnétique a 2,2 K, la

structure B1, avec un ordre magnétique, a égaleétérdignalée pour FeN [3].

Dans le chapitre | de ce mémoiragus présentons dans le chapitre | des généralités
sur les matériaux magnétiques et les structurstallines que peut adopter le Nitrure
de Cobalt (CoN).

Dans le chapitre II, aprés un bref apercu sur Ethode de calcul basée sur la DFT, on
présentera les effets de pression sur le maté@ issus des calculs ab-initio et
prédira la phase la plus probable a haute pressies.propriétés électroniques et

magnétiques seront aussi étudiées.



CHAPITRE |

Matériaux magnetiques et structures cristallines

I. Matériaux magnétiques et structures cristallines
I.1 Matériaux magnétiques :

I.1.1 Matériaux paramagnétiques :

Les matériaux paramagnétiques sont des matériaugogsédent un moment magnétique nul
en absence de champ appliqgue. A température arabibagitation thermique entraine un
arrangement désordonné des moments. Ces derniesspensent mutuellement de telle facon
que l'aimantation globale s’annule. Si un champ métigue est applique, les moments
magnétiques s’alignent avec la direction du chafipsi, les matériaux paramagnétiques se
caractérisent par une susceptibilité magnétiquetipes L’Aluminium, le Manganeése et le

Tungstene sont des exemples de matériaux parangrsid].
I.1.2 Matériaux diamagnétiques :

Les matériaux diamagnétiques sont des matériawwomgortant pas de moments magnétiques
en absence de champ magnétique applique. Lorsagpliation d’'un champ, ils acquiérent
une polarisation magnétique de sens opposé adetidin du champ. Le bismuth, le mercure et

I'argent sont des exemples de matériaux diamagrexjd].
[.1.3 Matériaux antiferromagnétiques :

Dans les matériaux antiferromagnétiques, I'intéosctl’ échange est telle que ces matériaux se
décomposent en deux sous-réseaux ferromagnétigeeseds oppose. La susceptibilité
magnétique de ces matériaux est positive mais giEméent plus faible que celle des matériaux
ferromagnétiques. De maniéere similaire aux mat&rfatromagnétiques,pour des températures
supérieures a une température critique, appelépémature de Néel, ces matériaux se
comportent comme des paramagnétiques. Les allieghn et NiO sont des exemples de

matériaux antiferromagnétiqupsl.



I.1.4 Matériaux ferrimagnétiques :

Les matériaux ferrimagnétiques sont également ceagpale deux sous-réseaux, mais a la
différence des ferromagnétiques, le moment totaklieque sous-réseau est different. Au-
dessus d’'une température critique (température wte)C I'ordre magnétique est perdu et le
matériau se comporte comme un paramagnétique.drate$ comme la magnétite (Fe304),

sont des exemples de matériaux ferrimagnétiflies
1.1.5 Matériaux ferromagnétiques :

Dans un matériau ferromagnétique, les moments ntiggeé interagissent entre eux et tendent
a s’aligner parallélement les uns par rapport ausea. Cette interaction est appelée interaction
d’échange. En absence de champ applique, les menséarrangent dans des geéométries
complexes, appelées domaines magnétiques. Cetgamamt permet de diminuer I'énergie
totale du systeme. Au sein d’'un domaine, une nudiéitde moments sont alignes entre eux et la
direction change rapidement dans les paroles Egm@omaines.

Lorsqu’'un champ magnétique est applique sur un nmatderromagnétique, les domaines
magnétiques s’alignent progressivement avec lectite du champ. Si I'aimantation d’un
matériau s’aligne facilement sous l'effet du champdit que le matériau est doux, par contre
si le matériau nécessite des champs importantsammer son aimantation, on dit alors qu'il
est dur. Si le matériau est isotrope, la suscdipdibmagnétique est positive et elle est
généralement plusieurs ordres de grandeur supérgecelle des matériaux paramagnétiques. A
linstar des paramagnétiques, I'agitation thermiguee un réle important dans les matériaux
ferromagnétiques. Au-dela d'une température critjquappelée température de Curie,
l'interaction d’échange n’est pas suffisante powintenir alignes les moments magnétiques
entre eux, et le matériau se comporte alors commmEatamagnétique. Le nickel, le cobalt et le
fer, et certains de ses alliages comme le NiFedtdFe, sont les matériaux ferromagnétiques

les plus couramment utilis¢4].



[.2 Structures cristallines:
1.2.1 Structure de type Zinc blende (B3):

C’est une structure cubique équivalente a celldidmant avec deux atomes d’especes
différentes. Elle est constituée de deux maille @it s’entre pénetrent avec deux
atomes comme base structurale et ne représentardep@arameétre interne. Dans la
structure illustrée dans la figure 1.1 les iorfs forment un réseau cubique a faces

centrées d’aréte a. Les iofig?* occupent un site tétraédrique sur deux dans eaués
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Figure I.1 : Maille élémentaire de la structure zinc blendgmache, sa vue de dessus a
droite.

Les coordonnées des atomes de la maille sont :
Atomel :S (0,0,0)

Atome2 :Zn (1/4,1/4,1/4)

Description de la structure :

Le réseau cubique face centrée (cfc)

Le volume de la maille egf/4



[.2.2 Structure de type NaCl (B1):

Dans cette structure (figure 1.2), les ions €dnstituent un réseau cubique a faces
centrées(CFC): ils occupent les sommets et legeedes faces d’'un cube d’aréte a.
Les ions Na+ occupent les sites octaédriques daue@de centre du cube) et les milieux
des arétes du cube. Cette structure correspondud mseau CFC d'aréte a: I'un

anionique et l'autre cationique, se déduisant denl’autre par une translation de a/2

selon une aréte du cube.

Figure 1.2 : Structure NaCl.

Les coordonnées des atomes de la maille sont :
Atomel :Cl~ en (0.0.0)

Atome2 :Na™ en (1/2.1/2.1/2)

Description de la structure :

Réseau : cfc

Le volume de la maille est : Vi& /4.



[1.2.3 Structure de type de Wurtzite :

Chaque maille élémentaire comporte deux molécudedn®, les deux atomes de Zn
occupent les positions (2/3, 1/3, 1/8) et (0, 8) 5kt les deux atomes de S occupent les
positions (0, 0, 0) et (2/3, 1/3, 1/2) avec u ==aB8. Chaque atome Zn est lié a quatre

atomes S disposés aux sommets d'un tétraedre
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Figure 1.3 : Structure Wurtzite

[1.2.4 Structure de type CsCI (Chlorure de Césium):

C’est une structure cubique simple avec deux atodaes la maille élémentaire de
fagon gu’'un cube formé d’atomes d’'une espece rerdegn son centre un atome de
l'autre. Dans cette structure (figure 1.4), lesceusiCl~ forment un réseau cubique
simple (CS ou CP): ils occupent les sommets durbecw'aréte a, les

cationsCs*occupent le centre du cube.
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Figure 1.4 A gauche maille élémentaire de CsClI . A droitejgction de la maille CsCl sur
le plan xy.

Les coordonnées des atomes de la maille sont :
Atome 1 : CI (0,0,0)

Atome 2 : Cs (1/2,1/2,1/2)

Description de la structure

Réseau : Cubique-P

Le volume de la maille esf



CHAPITRE I

Etude structurale et effet de la pression

II. Etude structurale et effet de la pression :

[1.1 Détails de calcul :

Le code utilisé pour les calculs est le logicieleviZk. Ce code émane de travaux de
I'Institut viennois de chimie des matériaux, travaoordonnés depuis pres de 25 ans
par Karlheinz Schwarz et Peter Blaha [5].

Il utilise un potentiel complet linéarisé et desdes planes augmentées (FP-LAPW)
comme ensemble de base pour résoudre les équdédfshn-Sham. Cette méthode est
dite tout-électron, car tous les électrons sonsicldmés dans les calculs, ainsi il n'y a
pas d’approximation sur le potentiel autour desanay Dans cette technique, la maille
élémentaire est divisée en deux régions, une régiovoisinage du noyau atomique ou
spheres atomiques dites sphéres Muffin TigrjRjui sont centrées autour des noyaux
dans lesquelles le potentiel et les fonctions désndont décrites par des fonctions
atomiques sphériques. La deuxieme région est lamrégterstitielle entre les atomes,
elle est décrite par des ondes planes. Le caltblasg sur I'énergie de coupure (cut-off)
qui sépare les états du coeur de ceux de valerdeegpebduit sans dimensionuiK max

qui représente I'énergie de coupure des ondes pldada zone interstitielle, ou,k
représente la valeur maximale du vecteur d’'ondladmse utilisée dans la description
de l'ensemble du systéme des électrons présents Kkespace entre les sphéres
atomiques.

Le package Wien2k est écrit en FORTRAN9O et fomcte® sous un systeme
d’exploitation LINUX. Il est constitué de plusieyssogrammes indépendants basés sur
la théorie de la fonctionnelle de la densité (DRE) terme d’échange-corrélation figure
dans le code Wien sous la version LDA de PerdeWang (PW92) [6] et GGA de
Perdew, Burke et Ernzerhof (PBE 96) [7].



Plusieurs propriétés des matériaux peuvent étreulésls par le biais du logiciel

Wien2k, parmi lesquelles on peut citer :

Les bandes d'énergie, la densité d’états

Densités d'électrons, densités de spin, et factmussructure des rayons X.
L'énergie totale, les forces atomiques, les gédestl'équilibre, les optimisations
de structure, dynamique moléculaire.

Calcul des Phonons

Gradients de champ électrique, les déplacementgisgues.

Polarisation des spins (structures ferro ou amtifeagnétiques), le couplage spin-
orbite.

Les spectres d'émission et d'absorption des rayons

Les propriétés optiques.

Surfaces de Fermi

Nous avons utilisé la méthode ab initio dans leead la théorie de la fonctionnelle de

la densité (DFT) sur une base d'ondes (Full Paértinearized Augmented Plane

Waves ou (FP-LAPW) implémentée dans le code WIENZKe terme d’échange et

corrélation est de type GGA (PBE96). Pour résoulguation d’état dans les

différentes phases structurales des matériauxégudous avons utilisé des ray&idT

constants et propres a chaque type d’atome. Laivdle rayon du composé CoN a été

fixée a 2.0 et 1.4 ua pour 'atome Co et N respeatient. L'énergie de coupure des

ondes planes de la zone interstitielle est choide sorte que RKya=7.

L’échantillonnage de la zone de Brillouin a étéeeffié avec un nombre total de 600 et

1000 k points pour Zb et NaCl respectivement. Ligieede coupure (cut-off) a été

prise égale & -6 Ry, la précision de calcul surdigie étant de 10Ry.
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[1.1.1 Procédure d'autocohérence du calcul du poterel

Le calcul d'un potentiel autocohérent, ou d'unesidérélectronique autocohérente, consiste en
fait & résoudre les équations de Kohn et Shamaia fautocohérente.

La procédure habituelle est décrite sur le schéenia digure 11.1. Le point de départ du calcul
est une structure cristalline, ou plus généralenalesst positions atomiques dans une cellule

donnée.
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Maillage de I’espace des k Calcul atomique Hy=Ey

Structure cristalline p atomique

Superposition des p atomiques

{ peristal = py >

Calcul du potentiel,

boucle sur les

points k

boucle sur les

Résolution des équations de
Kohn et Sham
Calcul des orbitals

points k

Calcul de pout
2
pout = Z|l|J,|

mélange de pi, et Pout

pn+lin=( l'B) pnin+Bpnout

non Pin = Pout? oui
convergence?

p{ STOP

Figure 1.1 : Schéma général de la procédure d'autocohérencaau de la densité de charge
de I'état fondamental du systeme.
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II.2 Optimisation structurale :

[1.2.1 Introduction:

Dans un calcul ab-initio la détermination des pietps structurales est une étape tres
importante pour avoir plus d’information sur leoiétés du matériau a étudier du
point de vue microscopique et ceci avant d'accadat’autre propriétés physiques
(électroniques ou magnétiques). La procédure édilipour déterminer les propriétés
structurales au voisinage de I'équilibre consistévaluer I'énergie totale du systeme
pour différentes valeurs du paramétre de réseau.

En premier lieu, notre étude a pour but de déteemia structure la plus stable de
I'alliage CoN et de calculer a I'équilibre les prigppés structurales (pas de résegu a
module de rigidité Bo, ainsi que sa dérivéd.B

Les résultats obtenus sont ensuite ajustés ersautiliune équation d’état semi-
empirique de Murnaghan [8].

(%)BS 1| - B

ByV
E(V)=E0+ —_— ; -

By

Ou g, By et By sont respectivement I'énergie, le module de casgion a I'équilibre

et sa dérivée par rapport a la pression.

Avec :
_ 1
PBy | ®o
vP) =V, |1+
By
Et
B_VﬁE
e

Ou V; est le volume a I'équilibre de la maille élémerdai I'état fondamental.
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I1.2.2 Paramétres structuraux:

Le calcul ab-initio des variations de I'énergieateten fonction du volume E(V) du

matériau CoN dans ses différentes phases (ZindélesCl , NaCl et Wurtzite ) sont

représentées sur la figure 11.1. On constate gpiession nulle la phase zinc blende

(B3) est largement favorisée par rapport a la phasal (B1).

-2896,15
i ® ZbNM
O ZbFM
-2896,20 — v WuNM
Vv WuFM
E % NaCl NM
¥ NaClFM
-2896,25 — B CsCINM
O CsCIFM
S 289630 -
¥
@ |
D .2896,35 -
()
[
Lu -
-2896,40 —
-2896,45 —

80 100 120 140 160
3
Volume (bohr )

Figure II.1: Variation de I'’énergie en fonction du volume dé$erentes phases du composé CoN
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Pour mieux discerner les phases zinc blende et thawd les deux états magnétique et
non magnétique, nous avons énumeéré dans le tablédas énergies minimales dans
les différentes phases étudiées. Le minimum deaadbes correspond au parametre de
maille a I'équilibre, on remarque qu’ a pressiorlenla phase B3 NM est la phase la

plus stable alors qu’ a haute pression la phaseM Est devient la plus stable.

Energie (Ryd)
Phase
FM NM
B3 -2896,461305 -2896,461733
Bl -2896,402765 -2896,402338

Tableau Il.1 : Energies minimales des différentes phases étaidiée

Les parametres structuraux calculés pour les éiftés phases sont illustrés dans le
tableau 11.2. Le volume d’équilibre ainsi calculé ld phase zinc blende (Vo= 19.33 A

est en bon accord avec la donnée experimentaled.90 RI3].

Matériau | structure Etat ay(A) cla(A) | By(GPa) By

M 4.246 251.66 4.64
blze'gge 4.260 251.01 | 4.40

NM 4,297
4,17 260.00 4.
CoN M 4.022 294.20 4.37
NaCl 3,92 275.00 4.8
NM 4.020 310.887 | 5.28
FM 4.007 244.80 4.37

CsCl
NM 3.991 265.77 4.20
FM 5.382 1.743 261.31 5.35
Waurtzite

NM 5.397 1.710 249.54 5.36

3] : Expérimental’[3] : autre calcul.

Tableau I1.2 : Parameétres structuraux du composé CoN.

15



I1.3 Propriétés électroniques a haute pression dwomposé CoN.

[1.3.1 Transition de phase structurale :

Les transitions de phase se traduisent comme gdessés a des changements d'état, (la
température, la pression, ou la composition), eivest étre de premier et de second
ordre en considérant le comportement des quantbésmodynamiques comme
I'entropie, le volume, la capacité calorifique,. €@tune maniere générale, les transitions
de phase qui se produisent sans la coexistenceede phases, a savoir, sans la
nucléation et la croissance de la nouvelle phas#,du second ordre, sinon la transition
est du premier ordre. Dans ce travail, des calabldgnitio basés sur la DFT seront
entrepris en vue d’étudier les transitions struigtes du composé CoN. Ces composés
sont de type zinc blende non magnétique (NM) et setudié en phase NacCl
ferromagnétique (FM).

Le but de cette partie est de comprendre la di@lsiliucturale et le comportement sous
pression du matériau CoN. Le calcul de la presdmiransition peut se faire de deux
maniéres, par un calcul direct a partir de la tateyed la courbe E(V) ou bien en

calculant I'enthalpie du systeme.

[1.3.1.1 Calcul direct de pression de transition

La variation de I'énergie en fonction du volumeladigure 11.2 représente la transition
de phase de la structure B3-NM a la structure B1-EMtracant la tangente aux deux
courbes on obtient un volume dit de transition.pkession de transition Pt est déduite
de I'équation V(P) définie précédemment. Dans cecedite pression a été trouvée égale
a Pt=48.53 GPa

16



-2896,32 B Zb-Nm
® NaCl-FM

-2896,34
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Figure 11.2 : Energie en fonction de volume de phase Zb-NMa&EN-M.

11.3.1.2 Calcul enthalpique de la pression :

La phase thermodynamique stable a une pressionret fempérature données est celle
de la plus basse enthalpie : H=E+PV

ou E, P, etV sont respectivement I'énergie irggla pression et le volume.

L’enthalpie en fonction de la pression H(P) caleufiour les structures zinc blende,
wurzite, NaCl, et CsCI pour les deux états de gpitomposé CoN est représentée sur

la figure 11.3. La structure zinc blende non magqnét est prise comme référence.

17



La pression de transition de la phase B3-NM a Bld&#&té trouvée égale a 47.78 GPa.
Cette pression correspond a la transition de ptiaggemier ordre se réalisant entre les
phases B3 et B1. On remarque qu'au-dela de cekteiryde systeme est relativement

plus stable en adoptant la phase NacCl.

2,0 CoN

1,5

1,0 Wu-Nm

0,5 Wu-Fm
Zb-Fm

0,0

CsCI-Nm

-0,5
P CsCI-Fm

Enthalpie (eV)

-1,0 NaCl

-1,5 -

'2,0 T T T T T T T T T T T T T T T T T T T
0 15 30 45 60 75 90 105 120 135 150

Pression (GPa)
Figure 11.3 : Variation de I'enthalpie du composé CoN en fantde la pression.

A partir des courbes de variation du volume en tioncde la pression (figure 11.4), on
remarque que lorsque la pression augmente le vollénmit et passe de 16. An
phase B3 & 14. 4%en phase B1.
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] CoN
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b ZB-NM
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17 4
16 —
15 4

14 S \

13

Volume (A%)

~.__ NaCl-fM

12 -

L) l L) l L) l L)
0 50 100 150 200

Pression (GPa)

Figure 1.4 : Variation du volume du composé CoN en fonctiortedgression des
phases B3 et B1.

Le tableau 11.3 regroupe la pression de transigbtes volumes correspondants de la
phase stable B3 vers la phase a haute pression c8hparés aux résultats
expérimentaux et théoriques. On remarque que sodtaés sont en bon accord avec les

résultats antérieurs.
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Pression de | Volume de transition

Matériau Transition transition (A3
(GPa) Zb NaCl
Présent calcul 48.53
B3 B1 47.78 16.9 14.4
vers
CoN Autre calcul [3]
GGA 43
LDA 41

Tableau I1.3 : Pression de transition du composé CoN

11.3.2 Propriétés magnétiques :

Le magnétisme est un phénomene qui provient deggyehaen mouvement. Trois

sources sont a I'origine du moment magnétique danstome: |'état quantique de spin
des électrons, le mouvement orbital des électratmuadu noyau et I'état quantique de
spin du noyau. Dans un atome magnétique, la canii prédominante a son moment
total, provient du spin et du moment orbital desct&bns. Les électrons au sein d’'un
atome ont tendance a s’arranger suivant le prindipeclusion de Pauli et les regles de
Hund. L’application d'une pression a toute struetuordonnée magnétiquement

augmente la largeur de bande (gap) et diminue pesgmyjours le moment magnétique

(M) [3].

La figure 1.5 représente la variation du momentfenction du volume M(V) de la
phase NaCl (B1) ferromagnétique du matériau CoN/ ¢&eivolume de la phase B1.
Une caractéristique importante de M(V) est la clditenoment magnétique autour de

17,3 &, qui résulte d'une transition magnétique du prewmigre ol le moment passe de

0,132 a4 1,0225.
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Figure 1.5 : Moment magnétique en fonction du volume de la ph&=@l.

11.3.3 Propriétés électroniques :

[1.3.3.1 Densité d’états :

La densité d’états est définie comme le nombreatBét’énergie permise par unité
d’énergie et unité de volume. La figure 1.6 repmte la densité d'états totale et
partielle (DOS) du composé CoN dans la phase Naftbrhagnétique a I'équilibre

(V=16,26 £). La densité d’états des spins majoritaires (sjpinest représentée par une

fleche vers le haut, celle des spins minoritaisggn(down) par une fléche ver le bas.
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A partir du tracé, on observe un pic trés prochawetlessus du niveau de Fermi)(E
pour les spins minoritaires. La contribution a ¢@ grovient essentiellement des états
d-t,g du Cobalt avec une faible contribution des étads . La figure 1.7 représente le
DOS du composé CoN en phase NaCl sous pressiopplication d’'une pression
(réduction du volume la valeur de 13,90%et diminution du moment) déplace le pic
vers les basses énergiamenant ainsi le pic des spins up des étajgabetCo a droite
au-dessus degECe saut modifie le moment de maniére discontifiorgant ainsi la

chute du moment magnétique.
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Figure 11.6: Densité d’états du composé CoN dans la struda@l ferromagnétique a
I'équilibre.
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Figure I1.7: Densité d’états du composé CoN dans la strudMa@l ferromagnétique
au-dela de la pression de transition
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[1.3.3.2 Structures de bandes :

Pour mettre en évidence le caractére métalliques darcomposé CoN, nous avons
étudié la structure de bandes électroniques dardelex états de spin.

La structure de bandes de la phase NaCl ferromiageépour les spins majoritaires et
minoritaires représentée par la figure 11.8 estaiyique, mais de caractére métallique.
Au centrel les états 2p et 3d sont proches en énergie, &s @tétant au-dessous des
états p, I'hybridation peet grande et pour valeur 10,5eV de large. La bapgdest
étroite, moins de 2eV comme indiqué sur la figur8.ILe couplage a tendance a
repousser le caractere N-p. On note une absencardatére 2p dans la région -2,5et -
0,9 eV.
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40 3 4o 3
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Figure 11.8 : Structure de bande des spins majoritaire et mai@ de la phase NaCl-FM.
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CONCLUSION GENERALE

Le calcul ab-initio a porté sur les variations @érgie totale en fonction du volume
E(V) du matériau CoN dans ses différentes phases (Blende, CsCl , NaCl et
Wurtzite ). On a remarqué qu'a pression nulle leaggh zinc blende (B3) non
magnétique est largement favorisée par rapportphdage NaCl (B1), alors qu’ a haute
pression la phase B1-FM devient la plus stable. pammetres structuraux calculés
pour les différentes phases sont en bon accordlaseésultats déja trouveés.

La pression de la phase a haute pression du mat€aN a été déduite de deux
maniéres, par un calcul direct a partir de la tatge la courbe E(V) et a partir des
courbes de variation de I'enthalpie en fonctional@ression H(P). Les pressions de
transition Pt de la phase B3-NM a B1-FM ont étévwées égales a 48.53 et 47.78 GPa.
Cette pression correspond a la transition de ptiaggemier ordre se réalisant entre les
phases B3 et B1. On remarque qu'au-dela de cekteiryde systeme est relativement
plus stable en adoptant la phase NaCl. A parsrateirbes de variation du volume en
fonction de la pression on remarque le volume pdest6.9 & en phase B3 a 14. £A

en phase B1.

Sachant que [|"application d’une pression a toutacture ordonnée magnétiquement
augmente la largeur de bande et diminue le momaghatique, nous avons représenté
la variation du moment en fonction du volume M(Ve da phase NaCl (Bl)
ferromagnétique. Une caractéristique importanteM{¥) est la chute du moment
magnétique autour de 17,3 Aui passe de 0,132 & 1,022

Le calcul de la densité d'états des spins majoega(spin up) et minoritaires (spin
down) prévoit un pic tres proche et au dessus deani de Fermi (B pour les spins
down. L'application d'une pression déplace le parsvles basses énergiesnenant
ainsi le pic des spins up a droite au-dessuscd€&saut modifie le moment de maniére

discontinue, for¢ant ainsi la chute du moment magué.
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Pour mettre en évidence le caractére métallique Baoomposé CoN, nous avons tracé
la structure de bandes électroniques dans les d@atg de spin. On observe une
asymétrie des bandes pour les spins majoritairesiebritaires, mais de caractere

métallique.
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